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Производные 3,4-дигидро-1Н-пиримидин-2-она имеют широкий 
спектр биологической активности и используются при лечении доброка-
чественной гиперплазии простаты и как антигипертензивные средства. 
Для установления природы этих свойств важно сопоставление тополо-
гических особенностей распределения электронной плотности, получен-
ных экспериментальными и теоретическими методами, для соединений 
данного ряда. 
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Объектом исследования является молекула 5-ацетил-4,6-диметил-3,4-
дигидро-1Н-пиримидин-2-она. В ходе низкотемпературного прецизион-
ного рентгеноструктурного анализа получена информация о распределе-
нии электронной плотности в кристалле. Квантово-топологический рас-
чет (DFT B3LYP/6-311G(d,p)) данной молекулы проведен для экспери-
ментальной геометрии. Полученные экспериментальные и теоретиче-
ские электронные плотности использовали для расчета лапласиана элек-
тронной плотности, а также параметров критических точек электронной 
плотности и интегральных атомных характеристик (использовались про-
грамма WinXPRO и модифицированный пакет программ AIMPAC). По-
лученные характеристики атомов хорошо коррелируют с соответствую-
щими экспериментальными данными. Параметры критических точек 
электронной плотности близки, а лапласиан электронной плотности в 
теории и эксперименте различается. Наибольшие отклонения получены 
для связей, находящихся на периферии молекулы и участвующих в меж-
молекулярных взаимодействиях (например, связей N-H). Для внутренних 
связей стандартные отклонения для λ1 и λ2 составляют около 5%, откло-
нение для λ3 равно 32%. Из анализа распределения электронной плотно-
сти определено, что наибольшей реакционной способностью обладают 
атомы углерода при двойной связи гетероцикла. 
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Циклопропилфосфаты представляют повышенный интерес в качестве 
биологически активных веществ. Ранее, для синтеза таких фосфатов на-
ми были предложены реакции 2,2-дихлорциклопропилметанола (1) с 
диалкилфосфитами по Тодду-Атертону [1]. В продолжение этих работ, с 
целью расширения методов синтеза фосфорилированных циклопропа-
нов, нами изучено взаимодействие гексаэтилтриамидофосфита со спир-
том (1). Реакции проводили при различных (1:1-3) мольных соотноше-
ниях, что позволило получить как 2,2-дихлорциклопропилметил-
диэтиламидофосфиты (2а,б) так и трис(2,2-дихлорциклопропилметил)-
фосфит (2в). Фосфиты (2а-в) дают положительную качественную реак-
цию с хлоридом меди (I) и легко присоединяют серу с образованием 
соответствующих тиофосфатов (3а-в).  
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Чистоту соединений (2а-в, 3а-в) контролировали данными ТСХ, а 
строение подтверждали методами ИК и ЯМР 1Н спектроскопии. Тио-
фосфаты (3а-в), как показали исследования по определению энергии 
прорастания и лабораторной всхожести семян злаковых культур, обла-
дают повышенной биологической активностью. 
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